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界面羟基对碳纳米管摩擦行为和能量耗散的影响∗
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( 2018年 2月 8日收到; 2018年 3月 15日收到修改稿 )

本文采用分子动力学模拟研究了羟基对碳纳米管摩擦和能量耗散方式的影响. 研究结果表明: 由于界面
间氢键的形成, 碳纳米管所受的平均摩擦力明显增大; 随着羟基比例的改变, 界面间氢键的数量与摩擦力的变
化趋势一致; 碳纳米管的手性角对摩擦力有一定的影响, 扶手椅型碳纳米管所受的摩擦力比其他类型的碳纳
米管的大; 直径对摩擦力的影响较大, 直径越大界面间的摩擦力越大, 其原因是大直径的碳纳米管底部变平导
致界面接触面积增大; 界面接枝羟基后, 体系的声子态密度中出现羟基的振动峰; 随羟基比例的增加, 羟基的
振动在能量耗散中起到更为重要的作用, 当碳纳米管和硅基底的羟基比例为 10%/20%时, 体系能量耗散的主
要途径由碳纳米管和硅基底的振动转变为羟基的振动.

关键词: 碳纳米管, 羟基, 摩擦, 能量耗散
PACS: 61.48.De, 68.35.Af, 63.22.–m, 02.70.Ns DOI: 10.7498/aps.67.20180311

1 引 言

碳纳米管 [1]由于具有优异的电学、力学和热学

性能, 被期望应用于纳米器件和纳机电系统中 [2,3].
由于表面界面效应, 纳米尺度下摩擦和能量耗散
更为显著, 这引起了研究者的重视. 碳纳米管在制
备和化学改性过程中, 表面通常带有多种基团, 这
些表面基团对其纳米尺度摩擦特性均存在重要影

响. 由于碳纳米管和石墨烯在应用中具有很多相
似之处, 表面基团对它们摩擦的影响均受到了研究
者的关注. Wal等 [4]发现表面氟化纳米管摩擦系

数低至0.002—0.07, 指出表面改性的碳纳米管作为
固体润滑剂具有广阔的应用前景. 石墨烯氟化后
情况则有所不同, Kwon等 [5]的实验和理论结果表

明石墨烯在表面氟化后摩擦力增大. Ko等 [6]指出

石墨烯表面氢化、氟化和氧化后均具有较大的摩

擦力. Dong等 [7]认为氢化石墨烯摩擦力升高的原

因是氢化导致表面的原子粗糙度增大. Li等 [8]研

究了碳纳米管端帽与基底垂直接触的情况, 结果表

明碳纳米管所受的摩擦力随界面间羟基含量的增

加而增大. Wang 等 [9]采用密度泛函理论 (density
functional theory, DFT)研究了氧化石墨烯的层间
滑移行为, 结果表明界面间氢键的形成大大增加了
界面间的静摩擦力. Chen等 [10]指出摩擦力随滑动

速度的变化取决于界面的化学性质, 表面接枝诸如
—OH, —COOH和—NH2等基团后能够形成氢键

网络, 摩擦力随着滑动速度的增加而减小. Zheng
等 [11]的结果表明若石墨烯在Ge(111)基体上排列
适当, 即使在氟化或氧化之后, 石墨烯的摩擦力也
能够保持在极小的水平.

摩擦过程总是伴随着能量的转移和耗散, 一些
学者对此做了深入研究. 对于纳米碳材料, 如Eck-
stei等 [12]研究了掺杂碳纳米管的能量耗散; Kim
等 [13]指出随着温度升高, 纳米石墨谐振器的能
量耗散增加; Hu等 [14]综述了原子尺度摩擦的模

型, 讨论了能量耗散的机理, 并分析了多层石墨
烯能量耗散的具体过程. 一些研究者也探讨了能
量耗散的影响因素. Wang等 [15]采用一维Prandtl
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Tomlinson(P-T)模型, 研究了原子尺度摩擦的能量
转移和耗散, 指出在黏滑运动过程中积累的能量并
不总是完全耗散. 考虑到声子能量耗散的事实, 动
摩擦不仅取决于界面性质, 也取决于固体中体积
原子的性质. Kajita 等 [16]通过实验和模拟比较了

不同同位素单晶金刚石的动力学摩擦, 观察到 13C
金刚石的摩擦力比 12C金刚石的约小 3%, 这表明
13C金刚石摩擦力更小的原因在于原子质量对声
子能量耗散的抑制. Cannara等 [17]测量了表面接

枝氢、氘的单晶金刚石和硅的摩擦力, 结果表明接
枝氢的表面具有更高的摩擦力, 并指出表面振动频
率的改变将影响摩擦力.

上述研究工作解释了界面基团影响纳米碳材

料摩擦特性的原因, 分析了影响能量耗散的因素,
但目前的工作中对碳纳米管接枝羟基后摩擦特性

变化的研究较少, 并且未从声子耗散的角度深入分
析羟基影响界面能量耗散的过程. 本文采用分子
动力学模拟研究了界面接枝羟基后碳纳米管在硅

基底上摩擦力、能量和声子态密度的变化, 从声子

耗散的角度解释了界面羟基影响碳纳米管摩擦的

机理.

2 模型和方法

本文的模型由单壁碳纳米管SWCNT(10, 10)
和硅基底组成, 如图 1所示. 模型 (a) 为理想模型,
包括水平取向的碳纳米管和硅基底; 在模型 (b)
中, 仅硅基底接枝了羟基; 在模型 (c)中, 碳纳米
管和硅基底均接枝了羟基. 羟基和碳原子、硅原
子之间以化学键的形式结合, 其结合力比物理吸
附力强, 可以防止羟基脱附 [18]. 碳纳米管的直径
为 1.356 nm, 硅基底在x, y方向上的尺寸分别为

8.01 nm和7.98 nm, 硅基底底部原子固定以近似模
拟大块硅片. 碳纳米管羟基含量指羟基与碳纳米管
中碳原子数目之比, 硅基底羟基含量指羟基与硅基
底中最上层硅原子数目之比. 模型在x[100], y[010]
方向均采用周期性边界条件.

(a) (b) (c)

图 1 碳纳米管和硅基底组成的模型 (a) 理想模型; (b)硅基底接枝羟基; (c) 碳纳米管和硅基底均接枝羟基
Fig. 1. Illustration of simulation models: (a) Ideal model: carbon nanotube on Si substrate; (b) Si substrate grafted
with hydroxyl groups; (c) Carbon nanotube and Si substrate both grafted with hydroxyl groups.

碳纳米管原子间的C—C成键作用采用
AIREBO势 [19]描述, 硅基底的原子间相互作用
采用TERSOFF势函数 [20]描述, 由于AIREBO势
函数中未考虑O原子, Argyris等 [21,22]指出可采用

OPLS_AA力场 [23]描述羟基改性后的体系中界面

上Si—O—H, C—O—H之间的相互作用. 碳纳米
管与硅基底间仅存在范德瓦耳斯力作用, 采用 12-6
Lennard-Jones势 [24]描述, 当碳纳米管和硅基底均
接枝羟基时会形成氢键, 氢键作用由DREILDING
力场 [25]描述.

模拟系综为正则系综 (NVT), 体系温度控制在
300 K, 采用广义Langevin方程控制温度, 动力学
方程的数值积分采用Velocity-Verlet算法, 计算步
长为 1 fs. 采用LAMMPS [26]实现分子动力学模拟

过程. 在模拟中首先进行能量最小化, 随后使体系

弛豫 100 ps至稳定, 之后给碳纳米管一个恒定的速
度使其在硅基底上沿运动方向匀速运动.

3 结果与讨论

3.1 界面接枝羟基对碳纳米管摩擦行为

的影响

界面接枝羟基对碳纳米管所受的摩擦力产生

了重要影响. 图 2显示了接枝不同比例的羟基时碳
纳米管所受的侧向力. 为了更清晰地对比显示各条
曲线, 图 2中对侧向力数据进行了曲线拟合. 可以
看出, 与模型 (a)(即图中 Ideal对应的曲线)和模型
(b)(即图中 0%/10%对应的曲线)相比, 模型 (c)(即
图中 5%/5%, 5%/10%, 10%/10%, 10%/20%对应
的曲线)中界面均接枝羟基后, 碳纳米管所受的侧
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向力显著增大, 并且侧向力的起伏随着接枝羟基数
目的增加而增大. 接枝不同比例的羟基后界面的平
均摩擦力及平均氢键数目如图 3所示, 可以看出平
均摩擦力随羟基数目的增加而逐步变大; 界面间的
平均氢键数量与摩擦力呈现相同趋势, 表明界面氢
键数量与摩擦力紧密相关. Chen等 [10]指出氢键作

用对界面摩擦力的影响明显, 本文的结果与其结论
一致.
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图 2 碳纳米管所受的侧向力

Fig. 2. Lateral force on carbon nanotube.
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图 3 接枝不同比例羟基时, 界面的平均摩擦力和平均氢
键数目

Fig. 3. Average friction force and average hydrogen
bond numbers between interfaces when grafted with
different hydroxyl group ratio.

本文也研究了界面接枝羟基后, 碳纳米管的
手性角和直径对摩擦的影响. 图 4 (a)显示了直
径近似、不同手性角时单位长度碳纳米管所受的

平均摩擦力, 其中SWCNT(11,9), SWCNT(12,8),
SWCNT(13,7), SWCNT(14,6), SWCNT(15,0)的
摩擦力类似, 但SWCNT(10, 10)的摩擦力比其
他的摩擦力大, 其原因在于SWCNT(10,10)为扶
手椅型, 碳原子在轴向规则排列, 与理想的硅基
底表面易形成摩尔纹结构, 界面间相互作用更

强. 不同直径时单位长度碳纳米管所受的平均
摩擦力如图 4 (b)所示. 可以看出, SWCNT(7,7)
所 受 的 平 均 摩 擦 力 最 小, SWCNT(10,10),
SWCNT(15,15)和SWCNT(20,20)所受的摩擦力
类似, SWCNT(25,25)所受的摩擦力最大. 即直
径对摩擦力有一定的影响, 摩擦力会随直径的增加
而增大. 其原因在于随着碳纳米管直径的增大, 碳
纳米管底部受基底的吸引而形成平台, 导致其与硅
基底间的接触面积增大, 进而引起摩擦力的增加.

Ideal 0%/10% 5%/5% 5%/10% 10%/10% 10%/20%

-0.25

-0.20

-0.15

-0.10

-0.05

0 ♥
♥

♥

♥ ♥

♥

(a)

A
v
e
ra

g
e
 f
ri
c
ti
o
n
 f
o
rc

e
/
n
N

Cases

SWCNT(11 9)

SWCNT(12 8)

SWCNT(13 7)

SWCNT(14 6)

SWCNT(15 0)

♥ SWCNT(10 10)

Ideal 0%/10% 5%/5% 5%/10% 10%/10% 10%/20%
-0.35

-0.30

-0.25

-0.20

-0.15

-0.10

-0.05

0

A
v
e
ra

g
e
 f
ri
c
ti
o
n
 f
o
rc

e
/
n
N

Cases

SWCNT(7 7)

SWCNT(15 15)

SWCNT(20 20)

SWCNT(25 25)

SWCNT(10 10)

(b)

图 4 单位长度碳纳米管所受的平均摩擦力 (a)不同手
性角条件下; (b)不同直径条件下
Fig. 4. Average friction force on carbon nanotube per
unit length: (a) Different chiral angles; (b) different
diameters.

3.2 界面接枝羟基对体系能量耗散的影响

为了观察体系的能量耗散情况, 我们统计了接
枝不同比例的羟基时体系总能量的变化, 如图 5所
示. 可以看出, 当碳纳米管接枝羟基的比例相同时,
体系总能量基本相同, 硅基底接枝羟基的比例对体
系总能量影响较小. 当碳纳米管接枝羟基的比例
不同时, 总能量则存在较大差异, 如碳纳米管接枝
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羟基比例为 10%与 5%时总能量差值达 470 eV. 总
体来看, 体系总能量的变化趋势与平均摩擦力具有
相似性, 即随着接枝羟基比例的增加而增大. 对于
某一具体的体系, 其总能量在模拟过程中基本保持
稳定.
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图 5 接枝不同比例的羟基时体系的总能量

Fig. 5. Total energy of the simulation system when
grafted with different hydroxyl group ratio.
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图 6 接枝不同比例的羟基时碳纳米管的势能

Fig. 6. Potential energy of carbon nanotube when
grafted with different hydroxyl group ratio.

接枝不同比例的羟基时, 碳纳米管的势能变
化如图 6所示, 与理想模型 (即图中的 Ideal模型)
以及仅硅基底接枝羟基的模型 (即羟基比例为
0%/10%的模型)相比, 界面均接枝羟基后碳纳米
管的势能明显增大. 碳纳米管的势能随其接枝羟
基比例的增加而增大, 但当碳纳米管接枝羟基比
例相同、硅基底接枝羟基比例不同时, 碳纳米管的
势能随基底接枝羟基比例的增大而减小; 当界面
接枝羟基比例为 10%/10%和 10%/20%时, 这一趋
势表现的更为明显. 其原因在于界面间的相互作
用随基底接枝羟基数目的增加而增强, 如界面氢
键数量增加. 本文对不同手性角、不同直径碳纳米

管的势能和总能量也进行了统计分析, 其规律与
SWCNT(10,10)相同.

为了探讨界面接枝羟基影响摩擦和能量耗散

的深层原因, 我们对体系声子态密度的变化进行
了分析. 体系的振动信息是声子态密度研究的基
础, 计算时使用速度自相关函数法提取体系振动信
息并进一步做频谱分析. 这种方法由Dickey等 [27]

在1969年通过理论推导提出, 其基本原理为: 体系
在稳态振动时, 其速度自相关函数和振动谱互为
Fourier变换/反变换. 本文选取相应特征时间点并
输出当时 1 ps范围内的原子坐标与速度信息, 利用
速度自相关函数法研究体系的振动并提取振动信

息做频谱分析, 比较不同模型及不同状态的振动态
密度分布.

接枝不同比例的羟基时, 对碳纳米管的所有
原子进行统计得到其声子态密度如图 7所示. 可
以看出, 接枝不同比例的羟基, 其声子态密度存
在较大的差异, 理想模型和羟基比例为 0%/10%时
声子态密度基本相同 (如图 7 (a)、图 7 (b)所示), 羟
基比例为 5%/5%和 5%/10%(如图 7 (c), (d)所示),
10%/10%和 10%/20%时的声子态密度比较相似
(如图 7 (e), (f)所示), 其原因是碳纳米管接枝羟基
后羟基的振动在碳纳米管的声子态密度中开始体

现, 碳纳米管接枝羟基比例相同则呈现出类似的
结果.

当碳纳米管不接枝羟基和接枝羟基比例为

0%/10%时, 如图 7 (a), (b)所示, 声子态密度图中
存在 9, 18和 51 THz三个振动峰. 因为此时碳纳
米管均未接枝羟基, 所以可以确定这三个振动
峰为碳纳米管的固有振动峰. Dresselhaus等 [28]

指出SWCNT的拉曼光谱中环呼吸振动峰 (radial
breathing mode, RBM)、无规振动峰 (D峰)、剪切振
动峰 (G 峰)的波数分别为 180, 1350和1582 cm−1,
根据 k = f/c (式中 k为波数, f为频率, c为光

速), 计算得到对应的频率分别为 5.40, 40.47 和
47.43 THz, 其他谱线在SWCNT的拉曼光谱中也
会出现, 如环呼吸振动的倍频峰 (2RBM) [29]. 拉曼
光谱中D峰是缺陷和无序度的反映, G峰是有序度
的反映, 由于本文计算使用的为理想的SWCNT,
应该不存在D峰, 或者D峰非常微弱. 对比模拟的
振动峰, 可以看出RBM, G峰出现了大约4 THz的
频移; D峰峰值不明显, 18 THz时为 2RBM. 这一
结果表明计算得到的声子态密度与拉曼光谱存在

良好的对应性.
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图 7 接枝不同比例的羟基时, 碳纳米管的声子态密度图谱 (a) Ideal; (b) 0%/10%; (c) 5%/5%; (d) 5%/10%;
(e) 10%/10%; (f) 10%/20%
Fig. 7. Phonon density of states of carbon nanotube when grafted with different hydroxyl groups ratio:
(a) Ideal; (b) 0%/10%; (c) 5%/5%; (d) 5%/10%; (e) 10%/10%; (f) 10%/20%.

羟基的引入对碳纳米管晶格振动产生了

调制, 对碳纳米管振动模态存在较大影响. 如
图 7 (c)—(f)所示, 引入羟基以后碳纳米管声子态
密度出现了37, 43, 67, 86 THz四个新的振动峰, 这
四个振动峰即为羟基的振动峰, 并且羟基振动峰成
为主要振动峰. 随着羟基比例的增加, 碳纳米管固
有频率处峰值降低. 其原因在于碳纳米管接枝羟
基后, 碳原子和氧原子形成共价键, 并且氧原子质
量较大, 其振动对碳原子的振动扰动较大, 使碳纳

米管固有的晶格振动受到抑制, 因此碳纳米管固有
频率处峰值降低. 由于氢原子质量比较小, 且氢原
子不和碳原子直接接触, 因此对碳纳米管的振动影
响较小. 随着羟基比例的增加, 37和 43 THz频率
处峰值降低, 因此这两个峰值是由氧原子振动引
起的, 原因是羟基增加以后, 碳原子和氧原子形成
的共价键增多, 它们之间相互抑制, 导致氧原子振
动峰值降低. 当碳纳米管接枝羟基比例由 5%变为
10%时, 氢原子数目变化较小, 67和86 THz处峰值
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随羟基比例的变化不明显, 可以推断此处的振动峰
由氢原子引起.

声子态密度曲线所覆盖区域代表了所激发声

子数目的多少, 声子态密度大, 体系耗散的内能多.
曲线峰值及平稳过渡段的升高和降低代表了模型

激发出该频率声子数目的增加与减少. 碳纳米管
接枝羟基后, 从声子态密度的变化可以观察能量耗

散方式的变化. 如图 7 (c)—(f)所示, 随界面接枝羟
基的增加, 碳纳米管原有振动峰的峰值降低, 羟基
振动峰逐渐成为主要振动峰, 即碳纳米管中的能量
耗散方式由碳纳米管的振动逐渐向羟基的振动转

变. 当碳纳米管接枝羟基的比例达到 10%时, 通过
羟基耗散能量成为了碳纳米管中能量耗散的主要

方式.
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图 8 接枝不同比例羟基时,整个体系的声子态密度图谱 (a) Ideal; (b) 0%/10%; (c) 5%/5%; (d) 5%/10%; (e) 10%/10%;
(f) 10%/20%
Fig. 8. Phonon density of states of the simulation system when grafted with different hydroxyl group ratio: (a) Ideal;
(b) 0%/10%; (c) 5%/5%; (d) 5%/10%; (e) 10%/10%; (f) 10%/20%.
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体系的声子态密度等于体系各部分声子态密

度之和, 硅基底及其接枝羟基的声子振动模态在整
个体系的声子态密度中可以体现, 因此此处给出
了整个体系声子态密度的变化, 如图 8所示. 接枝

不同比例的羟基时整个体系图谱均存在碳纳米管

的三个固有振动峰, 如图 8 (a)所示. Hart等 [30]指

出硅的拉曼光谱单峰在 520 cm−1附近, 转换成频
率为14.90 THz附近,因此频率约18 THz的峰值为
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图 9 体系接枝羟基比例为 5%/10%时, 不同阶段的声子态密度图谱, 其中 (a)—(c)为接枝羟基碳纳米管的声子态密度,
(d)—(f)为整个体系的声子态密度 (a)碳纳米管未接触硅基底前的自由状态; (b)弛豫阶段; (c)碳纳米管在硅基底上运动;
(d)碳纳米管未接触硅基底前的自由状态; (e)弛豫阶段; (f)碳纳米管在硅基底上运动
Fig. 9. Phonon density of states at different stages when the hydroxyl group ratio is 5%/10% (a)—(c) are the
phonon density of states of carbon nanotube grafted with hydroxy groups, (d)—(f) are the phonon state density
of the whole simulation system: (a) The free state before carbon nanotube contacts with Si substrate; (b) after
relaxation; (c) carbon nanotube moves on the Si substrate; (d) the free state before carbon nanotube contacts with
Si substrate; (e) after relaxation; (f) carbon nanotube moves on the Si substrate.
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碳纳米管的 2RBM与硅振动峰的叠加. 因为体
系中硅的数量很多, 此频率处的振动峰最为显
著. 图 8 (c)—(f)中其他峰为羟基的振动峰, 频率与
图 7中类似. 从图 8 (c)到图 8 (f), 体系接枝羟基的
数目逐渐增加, 羟基引起振动峰的峰值逐渐增大.
图 8 (c)和图 8 (d)相比, 硅基底接枝羟基数目增加,
37和 86 THz的振动峰有明显的增大, 其他峰值变
化不大; 而图 8 (e)和图 8 (f)相比, 随着羟基数目增
加, 后者除 37和 86 THz的振动峰有增加外其他频
率振动峰均明显降低, 峰值的降低是由于接枝羟基
数目较多而导致碳纳米管和硅基底的晶格振动受

到了抑制. 从图 8 (a)—(f)可明显看出, 随着接枝羟
基比例的增加, 羟基振动占整体能量耗散的比例越
来越大, 当界面接枝羟基比例为10%/20% 时, 能量
耗散的主要方式由碳纳米管和硅基底的振动转变

为界面羟基的振动.
此外, 图 8 (c)—(f)也显示, 随着体系接枝羟基

数目的增加, 羟基振动对应的声子态密度峰逐渐增
大, 声子态密度曲线所覆盖区域变大, 能量耗散增
加. 由图 5、图 6可以看出体系的总能量随着体系
接枝羟基比例的增加而增大, 碳纳米管的势能也
随碳纳米管上接枝羟基比例的增大而增大, 但随
着硅基底上接枝羟基比例的增大而减小. 综合比
较图 5、图 6、图 8可以看出, 总体来看, 体系接枝
羟基的比例和总能量直接相关, 总能量大时体系
的能量耗散也大. 但接枝羟基比例为 10%/20%和
10%/10%时情况则有所不同, 10%/20% 体系接枝
的羟基比例比 10%/10%体系的更高, 但图 8 (f)中
碳纳米管对应的振动峰降低, 原因是由于界面作用
增强, 碳纳米管的势能降低, 这说明碳纳米管的能
量耗散情况与体系整体的能量耗散存在差异.

我们以羟基比例为 5%/10%的体系为例, 探
讨接触和剪切运动对能量耗散的影响, 如图 9所
示. 与碳纳米管未接触硅基底前 (图 9 (a))相比, 碳
纳米管在硅基底上运动时, 碳纳米管声子态密度
(图 9 (c))的峰值均有明显的降低, 且低频振动峰消
失; 碳纳米管在硅基底上运动时, 与碳纳米管未接
触硅基底前 (图 9 (d))相比, 整个体系的声子态密
度图谱 (图 9 (f))中氢原子引起的 86 THz振动峰增
大, 同样低频振动峰也消失. 其原因可归结为当碳
纳米管和硅基底接触后, 由于界面羟基间的相互作
用, 原子的振动状态发生了变化, 整体表现为碳纳
米管上羟基的振动减弱, 硅基底上氢原子的振动增
加. 弛豫阶段的声子态密度 (图 9 (b), (e))与运动阶

段的差别不大, 这表明碳纳米管和硅基底从未接触
到接触对能量耗散的影响比剪切运动更大.

4 结 论

本文采用分子动力学模拟研究了界面接枝羟

基对碳纳米管摩擦和能量耗散方式的影响, 得到了
以下结论:

1)界面间引入羟基后, 由于界面间氢键的形成
与断裂, 碳纳米管所受的摩擦力明显增加, 界面接
枝羟基比例越高, 平均摩擦力越大. 手性角对摩擦
力有一定影响, 扶手椅型碳纳米管的摩擦力比手性
型和锯齿型大. 直径的增加会导致摩擦力增大, 原
因是碳纳米管底部与硅基底间的接触面积增大.

2)体系的总能量及碳纳米管的势能随羟基数
目增加而逐步增加. 碳纳米管接枝羟基比例相同的
情况下, 系统的总能量基本相同. 碳纳米管接枝羟
基比例保持不变时, 碳纳米管的势能随硅基底接枝
羟基比例升高而降低, 接枝羟基比例较高时这一现
象更为明显, 原因是硅基底和碳纳米管之间的相互
作用变大. 总体来看, 体系总能量大时体系的能量
耗散也大, 但通过碳纳米管的振动耗散的能量也可
能降低.

3)界面接枝羟基后, 接枝羟基的碳纳米管和整
个体系的声子态密度均出现羟基对应的振动峰. 随
接枝羟基数目的增加, 羟基对应的振动峰峰值增
大, 碳纳米管和硅基底的固有振动峰降低, 界面间
能量耗散的主要途径由碳纳米管和硅基底的振动

转变为界面间羟基的振动.

感谢密歇根大学彭庆博士和北京科技大学谢璐博士的

讨论.
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Abstract
In this paper, the influences of hydroxyl groups between interfaces on friction and energy dissipation are investi-

gated by molecular dynamics simulations. The simulation systems include horizontal oriented carbon nanotube and Si
substrate. The hydroxyl groups are grafted only on the substrates or between interfaces in different cases. The simu-
lation procedure is as follows. First, the structure of the simulation system is optimized through energy minimization.
Then the relaxation is conducted to ensure the the system reaches an equilibrium state. Finally, carbon nanotube moves
at a constant speed along the x direction on the Si substrate. The results show that the average friction on carbon
nanotube increases significantly due to the formation of hydrogen bonds between interfaces. The number of hydrogen
bonds between interfaces increases with hydroxyl group ratio increasing, which is similar to the trend of friction. The
chiral angle of carbon nanotube has a certain effect on friction. The friction on the armchair carbon nanotube is larger
than on other types of carbon nanotubes. The diameter has an obvious influence on friction. The friction between the
interfaces increases with the diameter of carbon nanotube increasing. The reason is that carbon nanotube with a large
diameter becomes flattened at the bottom, which leads to the increase of contact area between interfaces. New peaks
appear in the phonon state density of simulation system due to the introduction of hydroxyl groups. With the increase of
hydroxyl groups ratio, the values of corresponding peaks of hydroxyl groups in the phonon state density become higher,
which indicates that the vibration of hydroxyl groups plays a more important role in energy dissipation. When the
hydroxyl group ratio on the carbon nanotube and Si substrate reach 10% and 20% respectively, most energy dissipates
through the vibration of hydroxyl groups rather than the vibration of the carbon nanotube and Si substrate. The total
energy of the system increases with hydroxyl group ratio increasing, and the potential energy of carbon nanotube also
increases with the augment of hydroxyl group ratio on the carbon nanotube. However, when the hydroxyl group ratio on
the carbon nanotube remains constant, the potential energy of carbon nanotube decreases with the increase of hydroxyl
group ratio on Si substrate. This phenomenon becomes obvious when the hydroxyl group ratio is high. The reason can
be attributed to the larger interaction between the carbon nanotube and Si substrate. In general, the energy dissipation
of the system is related to the total energy, but the energy dissipating through the carbon nanotube may become less
with the increase of total energy.
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